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adsorbente [19] siendo este parámetro una medida de la eficiencia del adsorbente 
localizado dentro de la ZTM, y por tanto esta se encuentra intrínsecamente 
relacionada con las dinámicas de transporte externas e internas en las partículas del 
adsorbente, cuanto mayor eficiencia  de adsorción del material se encontraran 
mayores  valores para φ. Los valores de φ se sitúan entre 0 y 1, se obtienen por medio 
de la Ecuación 4.2 que es aplicada a los datos obtenidos de la curva de ruptura 
presentada por Fairen et al[19], donde V0, 95 y V0, 05 representa a los volúmenes de 
disolución tratada hasta una concentración relativa del efluente de 95% y 5%, 
respectivamente. 
 
∅ =  » |s¼-s}µ½,¿À½,½À|µ½,¿À-µ½,½À}s¼   ( 4.2) 
 
En algunos casos la pendiente de  los perfiles de concentración  incrementa o 
decremento en el tiempo,  esto depende  de la forma de la isoterma de adsorción. A 
partir de la cinética de adsorción sobre las partículas poroso  es posible 
establecer la influencia de la concentración en la fase gaseosa sobre la cinética de 
adsorción aplicando la regla de la cadena como se presenta en  la ecuación  4.3, 
demostrando que la cinética es una función de la derivada de la concentración con 
respecto al tiempo, donde  es obtenida a partir de la isoterma de adsorción que 
presenta la pareja adsorbato-adsorbente. 
 r3ru = r3rs rsru     ( 4.3) 
 
 
En general, el frente de onda de la concentración se mueve a través del lecho a una 
velocidad dependiente de  la concentración, que es mucho más lenta que la velocidad 
intersticial. Si la isoterma de adsorción es curvada, la región del frente de onda en 
mayores concentraciones se moverá a una velocidad diferente que en las regiones de 
menor concentración; para isotermas favorables como Freundlich o Langmuir, 
regiones de altas concentraciones se muevan más rápidos que las zonas de bajas 
concentraciones, generándose una variación del frente de concentración en el material 
con el tiempo.  Para una isoterma ideal la amplitud de la ZTM y el patrón de onda 
permanecen constantes en el tiempo. 
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la capacidad de adsorción de los materiales porosos  (mol adsorbato/g-adsorbente), 
se puede estimar a partir de las curvas de ruptura por medio de un balance de masa 
en el lecho de adsorbente como se presenta en la ecuación 4.4  por medio de la 
integral de la diferencia entre concentración entrada C0 menos la concentración de 
salida C con respecto al tiempo, en donde representa la concentración de alimentación 
al lecho, la concentración a la salida del lecho, Q el caudal de gas y Mads la masa de 
material adsorbente.  
θ = Á » |s½-s}u·Â5·½ ´5ÃÂ    ( 4.4) 
 
4.2 Esquema experimental. 
 
El montaje experimental del sistema de adsorción de compuestos orgánicos volátiles 
COV’s está constituido dos líneas de Nitrógeno a presión constantes de 10 psi,  la 
primera línea transporta el gas a través de dos saturadores inmersos en un baño 
térmico, en donde se burbujea la corriente de  gas en compuesto orgánico volátil 
liquido de interés a una temperatura de  0 °C, el flujo de gas fue controlado por medio 
de un válvula de aguja con vástago milimétrico y flujo fué medido con un flujómetro de 
gas por dispersión térmica marca Omega. La segunda línea de N2 es utilizada para 
generar dilución de la línea saturada en punto de mezcla, el caudal es controlado por 
medio de una válvula de aguja y medido por un flujometro dispersión térmica marca 
Omega, de esta manera se genera una disminución controlada de la concentración.  
La corriente generada pasa sobre el lecho de material, empacado en una columna de 
vidrio con un diámetro de 0.9 cm, la concentración en la salida del lecho es analizada 
en línea a través de cromatografía de gases, por medio de Agilen Micro GC3000 con 
detector tipo TCD, la descripción detallada del montaje experimental  y calibración del 
cromatografo de gases son presentadas en trabajos anteriormente realizados[46]. En 
la Figura 4-2 se presenta el esquema del montaje experimental anteriormente 
mencionado. 
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Figura 4-2 Montaje experimental de para estudio de curva de ruptura. A) Saturadores 
por burbujeo, B) Punto de mezcla , C) lecho fijo, D) Manometros, E) Barometros. 
 
4.2.1 Adsorción de COV’s sobre materiales microporosos. 
 
Los aerogeles monolíticos de carbón y el carbón activo anteriormente caracterizados 
son evaluados en condiciones dinámicas para la adsorción de Hexano en una 
corriente de N2 sobre lechos fijos, el hexano es el principal producto relacionado con la 
industria de petroquímica[47, 48], también es usado como solvente, en termómetros 
de baja temperatura, reacciones de media polimerización, diluyente de pinturas y en la 
creciente industria de extracción de aceites vegetales, su principal desventaja de 
hexano es su baja reactividad para la oxidación catalítica[49].  Debido a estas 
aplicaciones grandes cantidades de Hexano son emitidas al ambiente, siendo este 
compuesto una referencia para el desarrollo de estudios de adsorción para el control 
de emisiones. 
 
Todos los materiales porosos son sometidos a un proceso de deshumidificación  por 
medio de calentamiento a 100 °C y arrastre con nitrógeno grado 4.5 en un horno 
horizontal de cuarzo por 24 horas, y así garantizar la disponibilidad de poros de 
adsorción de hexano. los aerogeles monolíticos de carbón y carbón activo empacados 
en una columna de vidrio vertical, para formar el lecho fijo, todas las muestras fueron 
pesadas  antes de iniciar la prueba de adsorción en una  balanza Denver APX-200, las 
muestras fueron sometidos a una corriente de gas con una concentración de 
alimentación de hexano constante(C0), analizando la concentración en la salida del 
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lecho en el tiempo obteniéndose curvas de ruptura para los diferentes materiales. En 
la Tabla 4-1  se presenta las condiciones experimentales de las pruebas realizadas a 
los aerogeles monolíticos de carbón y carbón activo. Todas las pruebas fueron 
realizadas con un caudal constante de 63.33 cm3/min, a temperatura ambiente (25 °) y 
concentraciones bajas con fracción molar respecto (FMV) al volumen promedio 0.0108 
. La porosidad del lecho se estima a partir de la relación de densidades aparente entre 
el lecho y la partícula, como se presenta en la ecuación 4.5 donde εL= Porosidad del 
lecho, ρp= densidad aparente partícula y ρb= densidad del lecho. 
 εq  = 1 − 9Ä9    ( 4.5) 
 
  
Tabla 4-1 Condiciones experimentales de curvas de ruptura hexano sobre aerogeles 
de carbón. 
Muestra Masa 
 (g) 
Longitud 
lecho 
(cm) 
Porosidad 
Lecho 
Velocidad 
intersticial 
(cm/s) 
FMV C0  
(mmol/cm3) 
 
A 
 
2.508 9 0.38 4.25 0.01074 6.7473E-04 
A12 
 
2.4747 9 0.34 4.77 0.01076 6.7473E-04 
B 
 
2.5154 9.5 0.39 4.18 0.01082 6.7363E-04 
B12 
 
2.2349 9.5 0.39 4.23 0.0110 6.0162E-04 
Norit CNR 
115 
 
2.5021 10 0.34 4.87 0.01074 6.6736E-04 
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Las  curvas de ruptura realizadas con los diferentes aerogeles monolíticos de  carbón 
son presentadas en la Figura 4-3 y Figura 4-4. La muestra B obtuvo los mayores 
tiempos de ruptura, de los aerogeles evaluados, los aerogeles activados de las 
muestra A y B presentan mayores tiempo de ruptura en comparación con las 
respectivas muestras originales, esto es razonable ya que la activación propicia el 
aumento de área y volumen de microporos en los aerogeles, aumentado las 
capacidades de adsorción de los aerogeles. A partir de las curvas de ruptura se estima 
propiedades de adsorción, capacidad fraccional, altura zona de transferencia y 
capacidades de adsorción estos son presentados en la Tabla 4-2. 
 
La capacidad fraccional presenta un aumento considerable con la activación, 
principalmente para la muestra A, la mayor capacidad fraccional se obtuvo para la 
muestra B12 con un valor de 0.54, esto evidencia que las características estructurales 
de partícula favorecen la transferencia de masa hacia la partícula.  La capacidad 
fraccional de la muestra B fue menor que la obtenida con en la muestra  A12, 
obteniéndose un menor valor para la muestra B, aun cuando la pendiente de la curva 
de ruptura evidencia un comportamiento contrario,  esto es debido a que la obtención 
de la capacidad fraccional se realiza en condiciones normalizadas respecto a la  
longitud de zona de transferencia de masa y capacidad de adsorción propia de cada 
material. 
 
0
0,2
0,4
0,6
0,8
1
0 2000 4000 6000 8000 10000 12000
C/C0
t (seg)
 
Figura 4-3 Curva de ruptura hexano sobre aerogeles muestra A (▲), A12 (◊) 
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Figura 4-4 Curva de ruptura hexano sobre aerogeles muestra B (●) B12(□)  
 
 
 
Las mayores capacidades de adsorción de los aerogeles fueron obtenidas con las dos 
muestras activadas B12 y A12 con valores de  2.42 y 1.85 mmol/g respectivamente. 
Estos valores coinciden  con las muestras de mayor área superficial y volumen de poro 
en las caracterizaciones de los aerogeles.  Las capacidades de adsorción y 
parámetros de transferencia de los aerogeles monolíticos de carbón son comparados 
con la capacidad de adsorción de un carbón activo comercial norit el CNR 115, 
especializado para la adsorción de compuestos orgánicos volátiles. La Figura 4-5 
presenta las  curvas de ruptura obtenidas para el carbón activo y  la muestra B12 que 
presento la mayor capacidad de adsorción de los aerogeles. El tiempo de ruptura 
obtenido para el carbón activo CNR 115 fue de 16080 seg más del doble del tiempo 
obtenido para la muestra B12 con un tiempo de ruptura de 7839 seg,  esto de acuerdo 
con la estructura superficial de las muestras, donde el carbón activo presenta casi el 
doble del área superficial del aerogel;  Sin embargo la capacidad fraccional del aerogel 
es mayor que la obtenida  con carbón activo, afirmando un mejor aprovechamiento de 
la capacidad de adsorción en el aerogel. 
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Figura 4-5 Curva de ruptura de hexano (□) B12, (*) Norit CNR 115 
 
 
La evaluación de la capacidad de adsorción de los materiales estudiados se realizo 
por medio de dos técnicas, la primera técnica de capacidad de adsorción  θΜ se 
evalúa por medio de la diferencia de masa entre el inicio y final de la prueba de 
adsorción, ya que el aumento de masa es solo debido a cantidad de hexano 
adsorbido.  La segunda técnica se evalúan los datos obtenidos de la curva de ruptura 
por medio, se estima la capacidad de adsorción θC por medio de la integración de la 
diferencia de concentración en el tiempo, como se presenta en la ecuación 4.4, esta 
técnica presenta un alternativa para casos en los que se dificulte obtener una medida 
de la masa fiable después del proceso de adsorción. La exactitud de los resultados 
obtenidos por esta técnica será muy dependiente de la sensibilidad de análisis del 
equipo para la medida de la concentración a la salida del lecho y la saturación.  
 
La capacidad de adsorción obtenida para las diferentes técnicas son presentados en la 
Tabla 4-2 ambos métodos entregaron resultados validos en la estimación de la 
capacidad adsorbida, sin embargo el análisis de la capacidad de adsorción a partir de los 
datos de curva de ruptura, presenta siempre mayores valores de los obtenidos con la 
medida de la masa, esto puede ser debido al error introducido por la sensibilidad de la 
medida de la concentración como se dijo anteriormente.  
 
Tabla 4-2 Características de adsorción de materiales microporosos. 
Muestra TRUP (seg) Capacidad 
fraccional 
HZT (cm) θΜ (mmol/g) θC(mmol/g) 
0
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φ 
 
A 
 
2640 0.32 8.5582 1.21 1.8 
A12 
 
6060 0.53 4.0939 1.85 2.4 
B 
 
5940 0.41 2.1246 1.56 2 
B12 
 
7830 0.54 2.738 2.42 2.7 
Norit CNR 
115 
 
16080 0.53 1.0787 5.73 4.9 
 
 
Los aerogeles monolíticos de carbón desarrollados han mostrado la capacidad de 
adsorción de hexano de corrientes gases a bajas concentraciones, evidenciando 
capacidades fraccionales de adsorción comparables con materiales comerciales de 
muy alta calidad, aunque la capacidad de adsorción de estos es inferior a las 
obtenidas con carbón activo comercial Norit CNR 115, evidencia una posibilidad de 
desarrollo en el campo de activación y mejora de la formulación. 
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5. Solución numérica y estimación de 
parámetros de transporte. 
 
5.1  Solución Numérica. 
 
Las ecuaciones dinámicas para el balance de material,  cinética de absorción, y 
balance de energía del lecho se resuelven de manera simultánea en un esquema 
numérico implícito aplicando volúmenes finitos para obtener los perfiles de ruptura. el 
método de volúmenes finitos, es un procedimiento que costa de tres pasos. 
Inicialmente se realizó la integración de las ecuaciones gobernantes sobre los 
volúmenes de control, seguido de la discretizacion por sustitución de una variedad de 
aproximaciones, convirtiendo las ecuaciones diferenciales no ordinarias en sistemas 
de ecuaciones algebraica y/o ordinarias en el tiempo, por último la solución de 
ecuaciones por método iterativo[38] y/o problemas de valor inicial  con cálculo de la 
trayectoria en el tiempo[50]. 
  
5.1.1 Discretización lecho. 
 
Se realizó una discretización para  la dirección axial x de las ecuaciones de balance de 
masa y energía en el lecho, aplicando el modelo de discretizacion tipo “upwind” para la 
aproximación de las derivadas parciales presentado por las ecuación 5.1 y 5.2 con lo 
cual se trasforma el sistema de ecuaciones diferenciales parciales (EDP) Ec. 3.8, 3.9 y 
3.10 , en un sistema de ecuaciones ordinarias (EDO) en el tiempo mostradas por las 
Ec 5.3, 5.4 y 5.5  respectivamente, la cinética de adsorción representa una dinámica 
dependiente del tiempo no requiere su desratización.  
 l ¦ ≅ +||l, − l,} 
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Para la expresión de las ecuaciones diferenciales ordinarias en  lecho, se construyó un 
esquema de malla de nodos, con el nodo final en la frontera, este último con el fin de 
implementar las condiciones de frontera del sistema de las dinámicas de masa y 
energía dentro de las ecuaciones discretizadas. Facilitando la programación del 
modelo este esquema es presentado en Figura 5-1 
 
 
Figura 5-1 Esquema de discretización nodos en lecho. 
 
El modelo de discretizacion tipo “upwind” como se presenta en la ecuación 5.1, es 
implementado cuando se posee sistemas con fuertes flujos convectivos, en donde la 
evaluación de la variable en la frontera del diferencial de volumen del lado izquierdo o 
derecho del nodo suele estar más fuertemente influenciada por el nodo anterior que 
por el mismo nodo central[51], siendo necesario utilizar este esquema para el 
transporte convectivo para lograr una  mayor consistencia, convergencia y estabilidad 
de la solución numérica. El principal criterio para la implementación de este esquema 
es  el numero adimensional de Peclet que es una medida de relativa entre el 
Transporte por convención y difusión del sistema, con Pe = /vl Dρ , donde L es la 
longitud característica en el  sistema, v  velocidad, ρ densidad y D coeficiente de 
difusión o dispersión.  Para este caso se tendría dos posibles casos, para cuando el 
número de Pe →0, el transporte se presentaría por difusión pura, mientras que si Pe 
→ ∞ se presentaría convección[51] muestra que debe implementarse este esquema 
para Pe > 2 para lograr la convergencia. 
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Fase gas. 
(5.4)
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Las condiciones iníciales para la solución del sistema son presentadas a continuación 
junto con condiciones en la frontera de la columna, que describe el cambio de la 
concentración y la temperatura en la frontera del sistema son igual a cero. 
 
Condiciones iníciales. 
000
00
000
0
=>=
===
=≥=
tyzparaC
tyzparaCC
tyzparaq
i
i  
Condiciones de frontera. 
00
00
00
=
∂
∂
=
∂
∂
=
∂
∂
=
∂
∂
==
==
Lx
B
Lx
x
B
x
x
T
x
C
x
T
x
C
 
Las condiciones de frontera son implementadas dentro de las ecuaciones 
discretizadas de los nodos inicial y final del sistema de ecuaciones diferenciales 
ordinarias.  
 
5.1.2 Dicrestización de modelo intraparticular. 
 
La implementación del modelo resistencia de barrera y difusión, requiere la 
discretización de las ecuaciones diferenciales parciales dentro de la partícula, 
para realizar una solución numérica simultanea de las sistema de ecuaciones 
diferenciales ordinarias en el lecho y partícula. Se implementó un esquema de 
nodos internos en la partícula con el primer nodo a una distancia ∆r de radio de 
la partícula como se ilustra por la Figura 5-2. El modelo de discretización para el 
transporte difusivo en la partícula  se presenta  en la ecuación 5.6 , con la cual se 
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transforma en una ecuación diferencial parcial la Ec. 3.17  que modela el transporte de 
masa en la partícula, en una ecuación diferencial ordinaria dependiente el tiempo 
como se presenta por la ecuación 5.7. 
 
 
 
Figura 5-2 Esquema de discretización partícula porosa. 
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La condición de frontera descrita anteriormente por  la ecuación 3.18, representa la 
igualdad de flux a través de la superficie de partícula, aplicando aproximación de 
volumen finito a la primera derivada presente en esta ecuación se estima la 
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concentración en la superficie de la partícula que asegure la igualdad de flux, para las 
condiciones de concentración en el lecho y partícula como se presenta en la ecuación 
5.8, permitiendo solucionar los sistemas de ecuaciones diferenciales ordinarias en el 
lecho y partícula de forma acoplada. Donde δ representa el espesor de la capa limite, 
aproximado por la relación entre el difusividad del gas y coeficiente de transferencia en 
la película kf . 
l¥ ¡d = l − Ç1Ç2 |l − l1} ( 5.8)  
Ç1 =  1É +  ∆Ê (5.9) 
Ç2 =  £ËÉ (5.10) 
  
 
Las condiciones iníciales para el sistema son: 
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La programación del modelo y solución del sistema de ecuaciones es realizado 
utilizando como software MATLAB, por medio de la función ODE23s y ODE23tb, que 
permite la solución de sistemas de ecuaciones diferenciales ordinarias utilizando 
método de diferenciación numérica y  formula de Runge-Kutta implícita 
respectivamente, para solución de problemas de valores iniciales. La selección de 
estas rutinas ODE, se realiza con base en la necesidad de utilizar métodos implícitos 
para obtener una solución, debido a que el sistema de ecuaciones que modelan el 
proceso de adsorción y desorción posee grandes diferencias en las velocidades de 
cambio de las dinámicas presentes, generando sistemas numérico de tipo stiff [50]. 
 
5.2 Coeficientes de transferencia de masa 
materiales porosos. 
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5.2.1 Coeficiente de transferencia masa modelo LDF. 
 
En el caso de implementación de modelo LDF, se realiza la estimación del coeficiente 
de transferencia kp para los aerogeles de carbón considerando, la resistencia externa 
de la película  y coeficiente difusión efectiva en meso y macro poros como dominantes 
despreciando el efecto en los microporos,  con base a la experiencia obtenida por 
Malek et al[24] en el modelado de cinética de adsorción con carbón activo y la similitud 
estructural de los aerogeles con estos, como se presenta por la ecuación 5.11,  siendo 
necesaria la estimar los coeficientes de transporte del sistema como coeficiente de 
película externa Kf, difusividad efectiva en meso-macro poroso del material. 
 
0
*2
0
*
153
1
C
q
D
R
C
q
k
R
k ep
p
F
p
p ε
+=
 
( 5.11) 
 
 
5.2.2 Coeficiente de transferencia de masa Modelo de 
resistencia de barrera/difusión. 
 
El coeficiente de transferencia de masa a los microporos se aproxima por medio de un 
modelo lineal, con base en la resistencia al transporte en microporos como se 
presenta en la ecuación 5.12 a partir del coeficiente de difusión efectiva en microporo y 
radio de la partícula. Este modelo ha sido implementado por diferentes autores para la 
aproximación de esta resistencia[14, 24, 42]. 
ÌÃ = ©wÍ-4tÎÏÐ   (5.12) 
 
De igual manera que en el caso anterior para la implementación de modelo resistencia 
de barrera y difusión es necesario estimar los coeficientes de transporte en las 
diferentes escalas del modelado, en una escala macro el coeficiente transferencia en 
la película externa y en una escala micro coeficiente de difusión efectiva intraparticular 
y coeficiente de difusión en los microporos, con el fin de que el modelo pueda 
representar las resistencia a la transferencia de masa. 
 
5.3 Estimación de coeficiente de transferencia de de película  
externa. 
 
Los datos experimentales de coeficientes de transferencia de masa, obtenidos 
mediante diversos tipos de fluidos, diferentes velocidades y varias geometrías, se 
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correlacionan entre si usando números adimensionales similares a los de transferencia 
de calor y de momento lineal. Para la estimación del coeficiente de transferencia 
externo a la partícula Kext, que representa la resistencia a la transferencia de masa 
hacia el pellet de aerogel de carbón, se implementaron correlaciones empíricas 
obtenidas para lechos fijos considerando el flujo externo a través de partículas 
esféricas.  
 
El numero a dimensional más importante es el de Reynolds, presentado por la 
ecuación 5.13, estimado para el flujo externo a las partículas, Donde  del lecho,  
la viscosidad del gas. La velocidad intersticial representa  la densidad del gas, dp el 
diámetro de la partícula, Vint la velocidad intersticial a través en el lecho se estima por 
medio de la porosidad del lecho y la velocidad libre del  cómo se presenta en ecuación 
5.14. 
 
 Re =  9 µt^·Ó   ( 5.13) 
 Vz<u = µÕtÄÏ     (5.14) 
 
De manera análoga al número de Prandtl en la transferencia de calor,  la se define el 
numero Schmidt  NSc que relaciona el componente cortante de la difusividad ( / ) y 
la difusión molecular DAB, representando el espesor relativo de la capa hidrodinámica 
con la capa limite de transferencia de masa[52].   Frecuentemente se correlaciona el 
coeficiente de transferencia [cm/s] por medio del factor adimensional JD a través del 
numero de Schmidt, esta relación es presentada en la ecuación 5.16. 
 
N× =  Ó94     ( 5.15) 
 kZ =  ØÙµt^·Ú¶Î|w Û }    (5.16) 
 
Debido a la canalización de flujo, el empacado no uniforme y condiciones 
experimentales, es difícil obtener datos experimentales exactos en lechos fijos, 
produciendo una variación considerable de los datos obtenidos por diferentes 
investigadores. Geankoplis[52] presenta una correlación del numero adimensional JD 
para lechos empacados a través de esferas cuando el número de reynols se encuentra 
entre 10  - 10000, esta es presentada en la ecuación 5.17.  
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J = JÝ = .KÍKH Re-.KÞß    ( 5.17) 
 
Otro camino para la estimación del coeficiente transferencia externo Kext  es por medio 
de relación con el número a dimensional de Sherwood, por medio de la difusividad 
molecular y la longitud característica, en este caso el diámetro de partícula, como lo 
presenta la  ecuación 5.18.  Malek et al[24]. Presenta correlaciones empíricas para la 
estimación para la estimación del número de Sherwood para flujo de gases a través de  
lechos fijos, esta es presentada en la ecuación 5.19.  
 
kZ = 4 ∙ Ú¶á       (  5.18) 
  N×â = 2 + 1.1N× ¨⁄ Re.Þ    ( 5.19) 
 
5.4 Coeficiente difusión molecular. 
 
La difusión de masa DAB para mezclas binarias de gases no polares es predecible por 
la teoría cinética dentro de un margen aproximado de 5%, a partir de las propiedades 
moleculares con base en la suposición de que son esferas rígidas con una masa 
molecular  m, el diámetro cinético d y establecimiento de la trayectoria media libre. 
Obteniendo la autodifusión molecular medio de la ecuación 5.20  donde kB la 
constante  Boltzmann, T temperatura del gas, d diámetro cinético de molécula y P la 
presión del gas. 
D:: = BÌãI.À I.À¨ äI.À w å æ½.À   (5.20) 
 
El movimiento del gas a través del medio poroso debe ser expresado por medio de un 
esquema correcto de transporte, ya que este varía con la resistencia al movimiento de 
difusión molecular. Kast et al.[39] describe que en medios porosos el trasporte de 
masa puede darse por diferentes mecanismos tales como, flujo viscoso, flujo de 
Knudsen o difusión ordinaria, caracterizándose con la ayuda del número de Knudsen 
que  es la relación entre del camino libre de las moléculas de gas l y  el diámetro del 
poro dp. Sí esta relación es menor que 1, el sistema se encuentra en una región 
continua, donde solo el gradiente de la presión total  del gas genera un flujo viscoso, y 
este puede ser descrito por ley de Darcy. Cuando del numero de Knudsen  es mayor 
que 1, en la región predominan choques de las moléculas con la pared; el flux de gas 
decrece, ocurriendo difusión de Knudsen[39]. Cuando la difusión molecular  y  difusión 
de Knudsen juegan un rol importante en el proceso de transporte, es posible derivar 
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una expresión para la difusión[53] como se presenta en la ecuación 5.21  a partir de 
diámetro de poro y camino libre, donde  el camino medio libre es definido por la 
ecuación 5.22.  
D: = BÌãI.À I.À¨ äI.À w å æ½.À ç1-e-* è -é  ( 5.21) 
  l = ÌÄ BI w wå      ( 5.22) 
 
Para la estimación de difusión molecular de Hexano en Nitrogeno, mezcla empleada 
en el desarrollo experimental, se propone utilizar una modificación de la Ec 5.21  
descrita  anteriormente donde sustituye el peso m y diámetro molecular d, por la 
respectiva media aritmética como de las moléculas presentes como aproximación a la 
difusión intermolecular, obtenido la ecuación 5.23. En la Tabla 5-1 se recopilan los 
pesos moleculares y diámetros cinéticos para los componentes de corriente de gas, a 
partir de la ecuación se encuentra la difusividad molecular libre para hexano, N2 y la 
mezcla hexano -  N2 valores reportados en la tabla.  
 
D:ë = BÌãI.À I.À¨ äI.À  å çB  æì + æãé
.Í *  B ìWÄw- ç1 − e*
 è -é  ( 5.23) 
 
 
Tabla 5-1 Coeficientes de difusión estimados por teoría cinética. 
Compuesto Diámetro 
cinético (m) 
Peso molecular 
 (g-molécula) 
Disfusividad 
molecular  
(cm2/seg) 
Hexano 5.5175E-10 [54] 5.19062E-24 0.007774 
N2 3.615E-10 [55] 1.68644E-24 0.01367 
Hexano – 
N2 
4.57E-10 3.43853E-24 0.009566 
Hexano-
Aire[52] 
  0.09345 
 
 
La difusividad efectiva de las moléculas  hexano a través de los macro y mesoporos en 
la partícula De-meso, se estima a partir de la difusión en poro calculada empleado la 
Modelamiento de la Adsorción y Desorción de Compuestos Orgánicos Volátiles COV’s 
 62
ecuación 5.23  y la función de distribución de poro estimadas  con el método BJH, por 
medio de la integral de la difusión en todo el rango de meso –macroporos, como se 
presenta en la ecuación 5.24.  D\-æ\¼ =  » D:ë ∙ FëØÝrdr[ï[t    ( 5.24) 
 
La difusividad efectiva en microporos, se calcula por medio de  teoría cinética Ec. 5.23 
y   complemento la metodología propuesta por Schieferstein descrita anteriormente, en 
donde a partir de la distribución de energía de microporos se obtuvo la dimensión 
fractal df del material, parámetro que se encuentra relacionado  con los parámetros 
estructurales de transporte de los microporos como tortuosidad τ y  porosidad ε con la 
ecuaciones 5.26 y 5.27  respectivamente, donde Xmin y Xmax, representa la amplitud 
mínima y máxima de microporo en la distribución. Finalmente el coeficiente de difusión 
efectiva en microporos De-micro se calcula por medio de la ecuación  5.25 a  partir de 
difusión en microporo.  
%° ð = ñò'̅ %° ðó%° ð ( 5.25)  
%° ð = *ô%ôõñö-
¨CË
 (5.26) 
 
ó%° ð =  *ô%&'ô% -
.ÍCËW.Í
 ( 5.27) 
 
 
La difusión efectiva  estimada para los aerogeles de carbón a través de los modelos 
anteriormente descritos son presentados en la Tabla 5-2, la estimación de la difusión 
de gas en las diferentes escalas del proceso es vital importancia para la evaluación de 
procesos de transporte a través del lecho y partículas. 
 
Tabla 5-2 Parámetros de transporte estimados para los aerogeles de carbón. 
Muestra De-meso 
 (cm2 seg -1 ) 
De –micro 
(cm2 seg -1) 
Kext 
(cm seg -1) 
Kp (LDF) 
(seg -1) 
kd 
(seg -1) 
A 0.00107883 5.88068E-08 1.641 0.2929 0.01349 
A12 0.00255769 1.5157E-08 1.726 0.2278 0.01457 
B 0.00092544 6.54804E-05 2.247 0.2082 0.0208 
B12 0.00065561 3.891E-08 2.404 0.1444 0.0214 
 
La porosidad interna en la partícula es aproximada a partir del volumen de  total 
adsorbido en los mesoporos a partir de las isotermas de nitrógeno, implementando la 
regla de Gurvich[11] y la densidad aparente del material estimada.  Los datos son 
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reportados en la Tabla 5-3. La densidad real de partícula es aproximada con por medio 
de la porosidad de partícula y la masa implementada en cada prueba.  
 
Tabla 5-3 Propiedades de aerogeles de carbón estructurales. 
Muestra εp ρreal 
(g cm-3) 
ρaparente 
(g cm-3) 
A 0.291 0.961 1.042 
A12 0.444 0.902 0.982 
B 0.76 0.901 0.855 
B12 0.77 0.615 0.84 
  
 
 
5.5 Equilibrio termodinámico. 
 
A partir de las capacidades de adsorción se aproxima una constante de equilibrio 
utilizando un modelo lineal como se presenta en la ecuación 5.28 (Constante de 
Henry), necesaria para modelar el equilibrio de la cantidad adsorbida en el adsorbente 
respecto a la presión relativas en la fase de gas, aproximación que puede ser válida 
para la regiones de baja concentración. Las pruebas experimentales se realizaron con 
presiones relativas promedio (P/P0)  de hexano de 0.032, la Tabla 5-4 presenta la 
constante de equilibrio KHenry estimada a partir de los capacidades de adsorción 
obtenidas para los aerogeles evaluados. La Figura 5-3 ilustra las capacidades de 
adsorción respecto a la presión relativa de las pruebas. 
 q = KÝ\<[÷  åå½    (5.28) 
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Figura 5-3 Comparación de capacidad de adsorción de aerogeles de carbón (♦) A , (■) 
A12, (▲) B, (●) B12. 
 
Tabla 5-4 Constantes de equilibrio. 
Muestra KHENRY 
A 57.18 
A12 74.91 
B 63.53 
B12 84.28 
 
Complementaria a la caracterización de los aerogeles monolíticos de carbón, se 
realizo la estimación área superficial especifica de Hexano de los aerogeles A y B por 
medio de calorimetría de inmersión, procedimiento descrito en capitulo anterior, los 
resultados son presentados en la Tabla 5-5, estos  evidencia un área específica a 
hexano  medida por calorimetría de inmersión mucho mayor que al área superficial por 
BET,  pero menores en comparación con el área obtenida por inmersión en benceno, 
señalando nuevamente la existencia de microporosidad estrecho tipo ranura, en donde 
acede moléculas de benceno y hexano debido forma estructural, favoreciendo la 
capacidad de adsorción.  
 
Tabla 5-5 Caracterización de área especifica respecto a hexano. 
MUESTRA   SINM HEXANO  SBET  SINM/SBET 
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(J/G) (M2/G) (M2/G) 
A 86.42 758 
 
620 
 
1.2 
B 74.87 657 532 1.2 
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6 Simulación de  proceso de adsorción. 
 
Los datos experimentales de curvas de ruptura obtenidas en lechos fijos de los 
aerogeles monolíticos de carbón son simuladas implementado  los dos modelo 
descritos en el capítulo anterior, un modelo de agrupamiento de resistencia de 
transferencia que utiliza un único coeficiente de transferencia kp (s
-1) de manejo de 
fuerzas lineales modelo LDF y modelo de resistencia a transferencia y difusión 
intraparticular donde se busca aproximarse en detalle al transporte en la partícula en 
las diferentes escalas del sistema, transporte espacios vacios del lecho, macro – meso 
poros en la partícula y microposos.  
6.1 Modelo cinética de adsorción LDF. 
 
El modelo descrito anteriormente se implementó para simular el comportamiento del 
sistema de adsorción compuesto por lechos fijos para los cuatro aerogeles monolíticos 
de carbón en contacto con una corriente de gas arrastrando hexano en las condiciones 
experimentales presentadas anteriormente. Los coeficiente de transferencia de masa 
de los sistemas experimentales son presentados en la Tabla 5-2, las condiciones de 
concentración y flujo de la corriente corresponde a las evaluadas experimentalmente. 
La Figura 6-1 y Figura 6-2 presenta los resultados obtenidos con el modelo LDF 
simulando las curvas de ruptura para las muestras tipo A y B respectivamente.  
 
Tesis - Maestría en Ingeniería – Ingeniería Química  
 67
 
Figura 6-1 Simulación de adsorción modelos LDF para muestra A. (▲) A 
experimental, (▬ ▬) Simulación A, (◊) A12 experimental, (▬▬) Simulación A12. 
 
 
La simulaciones  muestran que el modelo de adsorción en lechos fijos utilizando la 
cinética LDF permite representar proceso de adsorción en lechos de aerogeles de 
carbón. En la Figura 6-2 que presenta los datos obtenidos para la muestra B se 
evidencia un muy buen ajuste de la tendencia de los datos experimentales por parte 
de las simulación, principalmente para la muestra B donde no hay activación. Caso 
contrario ocurre con los resultados obtenidos para la muestra B12, donde se observa 
una mayor desviación, principalmente en zona de saturación de la prueba.  Este 
comportamiento es típico para sistemas donde la dispersión del gas en el lecho es 
considerable originando una disminución de la pendiente en curvas de ruptura, 
indicando una posible sobre estimación de este parámetro con los procedimientos 
utilizados.  
 
El modelo LDF proporciona una muy buena aproximación de  curvas de ruptura 
experimentales  obtenidas para la muestra A, nuevamente la mayor desviación se 
presentan para el caso de muestra activada, principalmente en la zona de saturación 
de la curva, en las muestras sin activación el menor ajuste se presenta en la zona de 
ruptura del material. 
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Figura 6-2.  Simulación de adsorción en aerogeles de carbón muestras B.(●) B 
experimental,    (▬  ▬) simulación B, (□) B12 experimental, (▬▬) Simulación 
B12. 
 
Las aproximación del coeficiente de transferencia de masa kp es basa en las 
características difusión, dimensiones geométricas y tamaño de poros de la partícula, 
por medio de la relación presentada en la ecuación 4.5, este esquema propicia la 
obtención de constantes de transferencia de mayores para las muestras con amplitud 
de macro y mesoporos mayor, ya que se favorece la difusividad efectiva en la 
partícula, como se observa en las constantes de transferencia evaluadas para las 
muestras A y B. Caso contrario se observa en los resultados experimentales donde la 
muestra B presenta las mayor capacidad fraccional en comparación a la muestra A. 
Esto debido  a que la aproximación de coeficiente de transferencia de masa  no 
considera el efecto del área superficial disponible, que aumenta entre menor amplitud  
de poro tenga el material, originando la subestimando del coeficiente de transferencia. 
 
Las capacidades fraccionales obtenidas experimentalmente indican que con la 
activación de la muestra se mejora la capacidad de adsorción de los aerogeles de 
carbón, contrario a los resultados obtenidos con la simulación. Esto es debido a que 
las aproximaciones que permiten estimar el coeficiente de trasferencia de masa para 
aproximación por medio de un  LDF, solo consideran  los mecanismos de resistencia a 
la trasferencia de masa en la partícula para la aproximación de este coeficiente, sin 
considerar un  efecto debido del área superficial disponible en la partícula 
subestimando este coeficiente para materiales con mayor activación. 
. 
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Tabla 6-1 Caracteristicas de adsorción de hexano sobre aerogeles de adsorción. 
Muestra TRUP (seg) Capacidad 
fraccional φ 
HZT (cm) 
A 4310 0.30 1.60 
 
A12 6615 0.34 6.60 
 
B 6780 0.20 4.54 
 
B12 8230 0.44 4.60 
 
 
Para la evaluación del ajuste de las curvas simuladas con el modelo LDF a los 
resultados se estima la desviación estándar de los entre los datos de estudio, 
presentando como parámetros de evaluación la desviación estándar promedio y la 
desviación estándar máxima, estos datos son presentados en la Tabla 6-2. 
observándose que en las muestra A12 y B se presentan las desviaciones de mayor 
importancia entre los datos simulados y experimentales, la Figura 6-3 y Figura 6-4 
presentan la distribución de desviación estándar entre los datos obtenidos y 
experimentales para las muestras A12 y B respectivamente;   
 
Tabla 6-2 Desviación estándar y error entre resultados experimentales y simulados por 
modelo LDF. 
Muestra Desv. E. 
Promedio 
Desv. E. 
Máxima 
θ (mmol/g) Εθ (%) 
A 0.04 0.18 1.81 0.44 
A12 0.03 0.21 2.62 9.00 
B 0.04 0.35 2.15 7.70 
B12 0.02 0.19 2.87 6.44 
 
Las desviaciones promedio estimadas para los resultados obtenidos con el modelo 
LDF se encontraron entre un rango 0.02 – 0.04. Las muestras sin activación 
presentaron las mayores desviaciones promedio con los datos, como evidencia se  
observa en una sobre estimación del punto de ruptura y la no conservación de la 
fracción estequiométrica de ruptura. Esta desviación puede ser asociada con la sobre 
estimación de la densidad aparente de la partícula utilizada para estas simulaciones, la 
cual correspondió a la densidad aparente de partícula por las condiciones del modelo.  
 
Modelamiento de la Adsorción y Desorción de Compuestos Orgánicos Volátiles COV’s 
 70
 
Figura 6-3 Distribución de la desviación estándar de resultados simulados muestra 
A12. 
 
 
Figura 6-4 Distribución de la desviación estándar de resultados simulados muestra B 
 
6.2 Modelo resistencia de barrera y difusión. 
 
 
El modelo de resistencia de barrera y difusión descrito anteriormente se implemento 
para simular el comportamiento del sistema de adsorción compuesto por lechos fijos 
para los cuatro aerogeles monolíticos de carbón presentados anteriomente, de igual 
forma como se realizó para el modelo LDF. Los coeficiente de transferencia de masa 
de los sistemas experimentales son presentados en la Tabla 5-2, las condiciones de 
concentración y flujo de la corriente corresponde a las evaluadas experimentalmente. 
La implementación de este modelo en donde relaciona y vincula el transporte de 
materia  entre escala macro - micro del lecho y las partículas porosa requiere de un 
mayor conocimiento de la estructura morfológica y superficial de dichos materiales. 
Una correcta estimación y/o aproximación de  parámetros como porosidad de partícula 
a escala de meso y microporoso, densidad real de material, difusividad efectiva a 
escala de meso y microporos presentan un rol importante la obtención de resultados 
confiables a partir de la simulación. 
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El modelo de resistencia de barrera y difusión presentó un mayor  reto al modelado en 
comparación del modelos LDF; debido a la necesidad de modelar el transporte 
detallado de masa y energía a través de interfase entre las escalas, ya que en esta se 
puede presentar la discontinuidad en los perfiles de concentración, generando posibles 
errores numéricos que propicien la no conservación de masa y energía. La presencia 
de la descontinuidad en los perfiles de concentración en la interface es debida a la 
existencia de cambio de fase, la reacción química y/o procesos de adsorción en la 
superficie, siendo necesario proponer un correcto esquema de discretización en la 
frontera y flux de materia y energía en la superficie de las partículas porosas. Autores 
como Vurro[56] , Golosnoy[57] han desarrollado trabajos donde se han propuesto 
esquemas y métodos numéricos para aproximación de este tipo de problemas. 
 
En trabajos anteriores donde se implementó el modelo de resistencia de barrera y 
difusión autores como Fletcher et al[42] y  Ding et al[44]. Validaron experimentalment 
los modelo implementando como condición de frontera la condición descrita por la 
ecuación 3.18, para condiciones experimentales en partículas y lechos diferenciales de 
adsorción, en donde pueden ser despreciable el efecto adsorción sobre la superficie 
externa de las partículas debido a la baja masa utilizada en las pruebas. Para la 
correcta simulación en lechos fijos de partículas se propone modificar las condición de 
frontera entre gas libre en el lecho y el gas contenido en la superficie de la partícula, 
donde se considere el efecto debido a la cinética de adsorción en la superficie sobre el 
flux de masa hacia la partícula, como se presenta en la ecuación 6.1 donde çCQ¢Cm ª ¡d¢é 
representa la cinética de adsorción por unidad de volumen en la partícula. La 
comparación de los resultados de la simulación de curva de ruptura, utilizando el 
modelo de resistencia de barrera y difusión implementado las condiciones de frontera 
de la partícula presentada por las Ec. 3.18 y 6.1  se muestran en la Figura 6-5.  
 
− øf¢   ª ¡d¢ = £¤ *l¥ ¡d¢ − l- − d¢¨ |1 − } CQ¢Cm ª ¡d¢ ( 6.1) 
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Figura 6-5 Simulación curva de ruptura con modelo Barrera/Difusion muestra A, (▬  
▬) Ec. 3.18,  (▬▬) Ec. 6.1. 
 
La implementación en la condición de frontera del efecto de la cinética de adsorción de 
la superficie, como se presenta en la Ec. 6.1 favorece el ajuste de los datos 
experimentales con la simulación del modelo resistencia de barrera y difusión, esto 
puede ser debido, para esta condición se considera la masa de hexano retenida en la 
superficie exterior de la partícula y se aproxima adecuadamente del comportamiento 
del sistema en la superficie y/o interface, representando la descontinuidad en perfiles 
de concentración del gas en la interfase de la partícula, cuando existe un potencial de 
adsorción y la continuidad en el perfil de concentración del gas cuando el potencial de 
adsorción sea cero (partícula saturada). 
  
 
Tabla 6-3 Parámetros característicos de adsorción obtenidos con simulación del 
modelo resistencia de barrera y difusión para la muestra A. 
Condición 
de frontera 
TRUP (seg) Capacidad 
fraccional φ 
HZT (cm) θ (mmol/g) 
 
Ec. 3.18   1300 0.39 12.936 1.4 
 
Ec. 6.1  2100 0.41 12.535 1.78 
 
 
La Tabla 6-3 presenta los parámetros característicos de adsorción obtenidos de la 
simulación, implementado las dos condiciones de frontera evaluadas, cantidad 
adsorbido de hexano θ  obtenida a partir de la ecuación 4.4 evidencia una mejor 
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representación de los datos obtenidos con la implementación de la Ec. 6.1 como 
condición de frontera, ya que este se encuentra muy cercano al valor estimado 
experimentalmente de 1.8 mmol/g, exponiendo la conservación de la masa en la 
solución de las ecuaciones de balance.  
 
Aunque se presenta una desviación apreciable de los datos experimentales y 
parámetros caracterisricos de adsorción φ y HZT respecto a datos los obtenidos por 
simulación, la cantidades adsorbidas presentadas en la Tabla 6-3 y Tabla 6-4 para los 
distintos aerogeles de carbón, demuestran una alta conservación de la masa del 
modelo con  los datos experimentales, intuyendo que las desviación son 
principalmente debido a la estimación de los parámetros de transporte y transferencia 
estimados a partir de modelos empíricos.  
 
 
 
Figura 6-6 Concentración hexano intraparticular, (+) 100 seg,  (X) 500 seg, (▬) 1000 
seg . 
 
0,0E+00
1,0E-04
2,0E-04
3,0E-04
4,0E-04
5,0E-04
6,0E-04
0 0,05 0,1 0,15 0,2 0,25
C 
(mmol/cm3)
r (cm)
Modelamiento de la Adsorción y Desorción de Compuestos Orgánicos Volátiles COV’s 
 74
 
Figura 6-7 Carga de hexano en intraparticular , (+) 100 seg,  (X) 500 seg, (▬) 1000 
seg . 
 
 
 
Figura 6-8 Temperatura intraparticular debido a adsorción, (+) 100 seg. 
 
 
 
En las Figura 6-6 y Figura 6-7 se presenta la concentración de gas y cantidad 
adsorbida respectivamente  para la muestra A con relación al radio de partícula. En 
ambas es posible observar el efecto difusivo y adsorción en microporos para el 
transporte de hexano dentro de la partícula, limitando el transporte hasta centro de la 
partícula, el aumento de la difusividad efectiva dentro partícula favorecerá el transporte 
hasta el interior y la saturación homogénea en el material.  
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Figura 6-9 Curva de ruptura simulada con modelo resistencia de barrera difusión 
muestra A12,(◊) Experimental,  (▬▬) Simulación. 
 
      
Las curvas de ruptura simuladas a partir del modelo resistencia de barrera y difusión 
representan el proceso de la adsorción en materiales porosos en lechos fijos, por 
medio de transporte masa intraparticular, validando el modelo a partir de los datos 
experimentales de curva de ruptura obtenidos con los aerogeles de carbón. 
 
 
Figura 6-10 Curva ruptura simulada con modelo resistencia de barrera difusión 
muestra B, (●) Experimental, (▬  ▬) Simulación. 
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Figura 6-11 Curva de ruptura simulada con modelo resistencia de barrera difusión 
muestra B12, (□) Experimental,  (▬▬) Simulación. 
 
Tabla 6-4 Parámetros característicos de adsorción obtenidos por simulación modelo 
de resistencia y difusión en aerogeles de carbón. 
Muestra TRUP (seg) Capacidad 
fraccional φ 
HZT (cm) 
 
A12 4800 0.47 9.97 
 
B 4600 0.47 10.28 
 
B12 6600 0.48 8.73 
 
 
La mayor desviación entre los datos experimentales y los resultados de simulación del 
modelo se presenta para curvas de ruptura  para los aerogeles activos, ya que estos 
presentan las mayores capacidades fraccionales de adsorción, por tanto curvas de 
ruptura de mayor inclinación. Esto es debido a que la solución numérica de este tipo 
de comportamiento se dificulta,  haciendo el sistema numérico altamente stiff 
obteniéndose soluciones aproximadas con menos exactitud, requiriendo la 
implementación de un mayor número de nodos, la utilización de un esquema de 
discretización de mayor orden y un sistema numérico de integración de mayor 
exactitud. 
 
Tabla 6-5 Desviación estándar y error entre resultados experimentales y simulados por 
modelo CBRD 
Muestra Desv. E. 
Promedio 
Desv. E. 
Máxima 
θ (mmol/g) Εθ (%) 
A 0.04 0.15 1.78 1.11 
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A12 0.09 0.25 2.6 8.33 
B 0.05 0.21 2.1 5.00 
B12 0.05 0.25 2.85 5.44 
 
En la Tabla 6-5 se presentan la desviación estándar promedio y máxima para los 
resultados simulados utilizando el modelo CBRD, la máxima desviación se presento 
para las muestras A12 y B12, ratificando de que error en la simulación es originado por 
las condiciones stiff del sistema numérico, que se acentúa en las muestras activadas. 
Las Figura 6-12 y  Figura 6-13, presenta las distribución de la desviación estándar 
para la muestras A12 y B12 respectivamente, se observa  una distribución uniforme en 
la  desviación, con  la correcta estimación de la fracción estequiométrica de ruptura, 
este que se reproduce para todas las simulaciones realizadas con el modelo CBRD. El 
error sobre la capacidad de adsorción estimada por el modelo CBRD presento 
menores valores para las muestras A12, B y B12 en comparación con el modelo LDF.  
 
 
Figura 6-12 Distribución de la desviación estándar de resultados simulados muestra 
A12 
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Figura 6-13 Distribución de la desviación estándar de resultados simulados muestra 
B12 
 
Los resultados obtenidos para distribución de la desviación estándar sugieren que la 
desviación obtenida en el modelo CBRD se debe a la limitación de la integración del 
método numérico utilizado, debido a la complejidad  stiff  del sistema numérico. 
 
A partir del modelo resistencia de barrera difusión se plantea evaluar el efecto de 
factores que aumenten las condiciones de trasporte hacia la particula. Se evalua el 
aumento de coeficiente de transporte en la partícula, por lo tanto se desprecia   la 
restricción de transporte en los mesoporos, considerando el coeficiente de difusión en 
los mesoporos de partícula es igual al coeficiente de difusión molecular de la fase 
fluida para la muestra B12 donde se presentan las curvas de ruptura mas inclinadas.  
Los resultados de la simulación son presentados en la Figura 6-14, no se observa 
apreciable aumento en las condiciones de trasporte para la partícula. que se espera 
que con las disminución de  una ligera inclinación en la curva de ruptura, cuando se 
desprecia la resistencia de transporte por los mesoporos. 
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Figura 6-14 Efecto de resistencia de transporte en  partícula,  (····) Con efecto de 
resistencia en mesoporos, (−−−) Sin resistencia en mesoporos, (□) datos 
experimentales. 
 
Se evaluó  la sensibilidad presentada por el modelo CBRD con el aumento y 
disminución del radio partícula, los resultados son presentados en la Figura 6-15. Con 
la disminución del radio de la partícula, no se observó un cambio significativo de los 
resultados de simulación, es de esperar que la diminución del radio aumente el 
coeficiente de trasferencia externo en la capa limite favoreciendo las condiciones de 
transporte hacia la partícula.  Con el  aumento del radio de partícula se propicia la 
disminución la disminución del coeficiente de transporte externo y aumento en el 
trayecto intraparticular hacia los microporos, propiciando un aumento en la resistencia 
a la transferencia, generando una disminución de la inclinación de la curva de ruptura 
como se observa en la simulación presentada en la  Figura 6-15.    
 
 
Figura 6-15 Efecto de resistencia de transporte con radio de partícula (····)Rp  0.239 
mm,  (—)Rp  0.216 mm ,(−−)  Rp  0.194 mm,  (×)Rp 0.172 mm. 
 
Se evaluó la sensibilidad del sistema que presenta el modelo CBRD con el aumento y 
diminución de coeficiente de trasferencia hacia los microporos kd, que fue variado 
centrado en el coeficiente estimado para el transporte (kd = 0.0214). El aumento del 
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coeficiente de transporte en los microporos, no evidencia cambio en los resultados de 
la simulación, aun cuando debería observarse una disminución de la resistencia de 
transporte hacia la partícula, propiciando un aumento en la inclinación de la curva. Con 
la diminución del coeficiente kd se aumenta la resistencia  a la transferencia de masa 
generando una disminución de la inclinación de la curva de ruptura como se observa 
en la simulación presentada en la Figura 6-16. 
 
 
Figura 6-16 Efecto de coeficiente transferencia microporos Kd,  (×) 0.5, (—) 0.0214, 
(−−) 0.005. 
 
 
Los resultados de sensibilidad de modelo CBRD indican que se ha encontrado una 
limitación en la integración por parte del sistema numérico utilizado para la 
implementación de este modelo, esto debido la complejidad del sistema stiff, al 
resolver de manera simultánea las dinámicas de trasporte en diferentes escalas 
espaciales.   
 
6.3 Desorción de lechos fijos utilizando energía 
solar. 
 
En este sección se presenta  la implementación de modelos de cinética adsorción y 
desorción  de manejo fuerzas lineales LDF de para la evaluación del proceso de 
regeneración de lecho de carbón activo saturado con metanol, utilizando radiación 
solar por medio de un colector solar tipo CPC. Se  ha desarrolla  un modelo a partir de 
balances globales de masa y energía de los diferentes componentes del lecho 
adsorbente, que permita la reproducción del comportamiento en la regeneración-
desorción  utilizando como fuente térmica la radiación solar. El modelo desarrollado es 
simulado para la pareja de carbón activo – metanol, en condiciones ambientales de 
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temperatura promedio y radiación de la región Caribe colombiana. La implementación 
de energía solar para desorción de materiales porosos es intrínsecamente intermitente 
con el ciclo de un día[38]. La etapa de regeneración - desorción del lecho de 
adsorbente coincide obligatoriamente con la fase diurna de insolación.  
 
Etapa regeneración – desorción - Al principio de la mañana, el generador se 
encuentra a baja temperatura y presión, y su contenido en adsorbato es elevada, la 
concentración en este punto es la carga máxima del sistema (qmax 
(Kgadsorbato/Kgadsorbente)). Conforme se aporta calor, se incrementan la temperatura y la 
presión, aunque inicialmente la concentración de adsorbato permanece constante. 
Cuando la presión del generador es igual o mayor de la presión de saturación del  
metanol en fase gaseosa a la temperatura del ambiente, se inicia la transferencia de 
metanol desde el material carbón activo al gas, propiciando la desorción del lecho. El 
proceso de desorción tiene lugar a presión constante y dura mientras la radiación solar 
genera la suficiente energía para mantener el lecho a una temperatura mayor a la de 
saturación de metanol en de la fase gaseosa. El modelo desarrollado presentado en el 
ANEXO I  describe el comportamiento del generador (Lecho adsorbente) considerando 
el proceso de captación de energía solar, proceso de desorción de metanol del carbón 
activo, conjugado a un proceso de condensación de metanol e interacciones de 
energía con el medio ambiente. 
Modelo fase diurna - En el generador se modeló el fenómeno de transferencia de 
energía, suministrado por la radiación solar, capturada en el generador y que se utiliza 
para el calentamiento de carbón activo contenido en el generador propiciando la 
desorción de metanol. El proceso de desorción implica un fenómeno de transferencia 
de masa, donde el metanol pasara de estar adsorbido en los poros internos del 
material poroso (Carbón activo) a una fase gas de metanol, que será transportada al 
condensador.  La cinetica de adsorción será modelada por medio de modelos de 
fuerzas de manejo lineal LDF, implementando en las ecuaciones 3.15 y 5.11 
anteriormente presentadas.   
La desorción del metanol presenta un condicional en la operación del sistema, este 
proceso solo iniciará cuando la presión en equilibrio con la cantidad adsorbida (q) de la 
fase gaseosa del lecho supere la presión de saturación en gas de metanol a 
temperatura ambiente, permitiendo la desorción de metanol del carbón activo, la 
expresiones presentadas a continuación  ecuación 6.2  indican la condicional lógico 
del proceso. 
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( 6.2) 
 
 
Equilibrio de sistema –  La adsorción física de gases y vapores por sólidos 
microporosos en general, y por carbón activado en particular, es descrita por la teoría 
de Dubinin-Astakhov  ecuación 6.3, esta se aplica para la adsorción de una variedad 
de vapores orgánicos a presiones relativas de P/PSAT < (0.05 – 0.1) y donde la 
influencia del área superficial de los macroporos y mesoporos es despreciable. Con 
esta expresión es posible representar la presión en función de la Temperatura y 
cantidad adsorbida en el lecho ( )qTfP LCHLCH ,=  al ser acoplada con la ecuación de 
Antoine para estimar la Temperatura saturación en el gas a partir de la presión parcial 
y/o viceversa. Las constantes de ajuste del modelo Dubinin – Astahov  son obtenidos 
de Tamainot and Critoph [58]presentados en la Tabla 6-6. 
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Tabla 6-6 Constantes de modelo dubinin – astakhov. 
qmax β a 
0,238 13,289 1,3 
 
La eficiencia de captación del colector solar fue determinada por medio del balance 
global de energía  donde se consideran los distintos procesos de transferencia de 
calor, como convección, radiación y conducción; siendo el factor de eficiencia FR, la 
absortancia del adsorbente α, transmitancía de la cubierta τ y el coeficiente global de 
pérdidas UL los parámetros más importante para la representación de la eficiencia de 
captación como se presenta en la ecuación 6.4a. 
  
Para el proceso de simulación se utilizaron los coeficientes estimados con base en la 
expresión reportada por González[59] para colectores concentradores de tubos 
concéntricos, que representa el cociente entre la suma de todas contribuciones al 
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generador (calentamiento de generador) y la energía disponible por unidad de tiempo 
en el plano de apertura del colector como lo presenta la ecuación 6.4b.    
 
 
( )
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FUFn aLCHRLRf
−
−= ατ
 
( 6.4a) 
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(6.4b) 
 
Las condiciones técnicas de operación del sistema se presentan en la Tabla 2 del  
ANEXO I, el modelo desarrollado se utilizó para simular el comportamiento de los 
elementos constituyentes de la máquina de refrigeración por adsorción, permitiendo 
predecir el proceso de adsorción - desorción del lecho de carbón activo. la 
característica de radiación son tomadas del mapa de radiación solar para Colombia – 
UPME –IDEAM 2005[60] como se presentan en la Tabla 1 del ANEXO I. 
 
Figura 6-17 Simulación de desorción de lecho fijo de carbón con energía solar 500 
W/m2, (▬  ▬) q,  (▬▬) T. 
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Figura 6-18 Simulación de desorción de lecho fijo de carbón con energía solar 458 
W/m2, (▬  ▬) q,  (▬▬) T. 
 
En la Figura 6-17 y Figura 6-18 se presenta el comportamiento de la temperatura en el 
lecho y la cantidad adsorbida de metanol en el carbona q (g/g-CA) carga en el 
generador para la fase de desorción – regeneración para radiaciones promedio de 500 
y 458 W/m2, iniciando en la fase diurna del sistema donde se evidencia un 
calentamiento del lecho, de acuerdo con el comportamiento de la radiación en el 
sistema en las horas del día, lo cual provoca la desorción del metanol en un intervalo 
promedio de 3-8 h del ciclo, seguido del  enfriamiento del lecho hasta las 12 h de 
operación en donde termina la primera fase. El modelo representa la desorción de 
metanol al alcanzar la temperatura de 58.9 °C y 69.29 °C para 500 y 458 
respectivamente, temperaturas en donde la presión de equilibrio del sistema carbón 
activo – metanol supera la presión de saturación de la fase gaseosa, propiciando el 
transporte desde los microporos hacia el gas.  
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Figura 6-19 Ciclo Clapeyron proceso de desorción. 
 
Las disminución de la  radiaciones propicia un descenso en la temperatura  en el 
proceso desorción en el lecho, ocasionando disminución en el intervalo de trabajo del 
sistema de adsorción, como se evidencia al compara el intervalo de trabajo de q (g/g-
CA) de las Figura 6-17 y Figura 6-18.  La Figura 6-19 presenta el proceso de desorción 
en ciclo Clapeyron, donde se puede evidenciar que el proceso de desorción se 
produce a una presión de constante., condición característica de la adsorción. El 
modelo desarrollado permite representar procesos de desorción de compuestos 
organicos volátiles de lechos de carbón activo por calentamiento implementando 
energía térmica en este caso energía solar. 
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7. CONCLUSIONES. 
 
En este trabajo se desarrolló un modelo matemático de base fenomenológica que 
permite describir el comportamiento de sistemas de adsorción a concentraciones bajas 
y moderadas, con base a ecuaciones diferenciales parciales de energía, masa, y 
transferencia de masa, que permite describir el transporte en diferentes escalas de 
espacio de una manera acoplada, validado exitosamente por medio de datos 
experimentales obtenidos por medio de la metodología de curvas de ruptura.  
 
Se desarrolló y caracterizó en diferentes escalas de los aerogeles monolíticos de 
carbono, demostrando que estos  poseen una estructura porosa favorable a la 
adsorción de compuestos orgánicos volátiles en concentraciones bajas y posibilidades 
de mejorar estas características desde su formulación.  
 
El desarrollo de modelo que permiten el acople de dos diferentes escalas espaciales, 
permite explorar en un mayor detalle el efecto de las características estructurales de 
materiales porosos sobre los procesos de adsorción y desorción que en ellos se dan. 
Los resultados obtenidos por medio del modelado del transporte  a escala de macro, 
meso y microporosidad muestran la demuestra la importancia  de desarrollar 
aproximaciones de los coeficientes de transferencia de masa con base termodinámica.  
 
El desarrollo de modelos acoplados por escalas permitirá afrontar hacia el futuro 
problemas en donde la naturaleza revela fenómenos complejos de interacción entre 
las diferentes escalas tanto espacial como temporal. La metodología desarrollada en 
este trabajo  permitirá abordar este tipo de problemas. 
 
La metodología de curva de ruptura es una herramienta experimental  fiable  que 
permite evaluar características  de  la cinética de adsorción y la capacidad máxima de 
equilibrio de compuestos orgánicos volátiles COV’s sobre material poroso a partir de 
una sola prueba experimental. 
 
Se implementó un método fiable para caracterización de la conformación 
microsuperficial de los materiales porosos a partir de  pruebas experimentales de 
adsorción de gases; herramienta de uso común para la evaluación de área superficial 
especifica y volumen de poro de materiales porosos. Esta caracterización permite una 
representación más real de los mecanismos de transporte de masa en la 
microporosidad.   
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El modelo desarrollado permite determinar la influencia de las características 
fisicoquímicas del material adsorbente sobre los coeficientes de transporte abriendo  
un abanico de posibilidades para explorar en el futuro:  
 
• Efectos de cambio de área superficial interna y volumen de poro sobre el 
coeficiente de transferencia de masa en materiales porosos. 
 
• Metodologías de modelado de transferencia de masa entre fases, orientados a 
obtener una correcta representación de la discontinuidad en la superficie y/o 
interface. 
 
• La interacción molecular sobre cinética de adsorción de diferentes compuestos   
en los microporos de materiales porosos.   
 
• Diseño de sistemas de equipos a escala industrial para el control de emisiones 
de compuestos orgánicos volátiles COV’s y/o refrigeración por adsorción en 
materiales porosos.  
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ANEXO A. 
 
Un ciclo teórico típico de refrigeración por adsorción comprende cuatro pasos 
teóricos básicos.   
Estrangulamiento – evaporación - adsorción, paso con el cual se obtiene 
el efecto frio. Se espera un comportamiento isobárico en el generador (Lecho 
de carbón), la disminución de temperatura del generador va acompañada por 
adsorción de metanol en el lecho proveniente del evaporador,  con la 
consiguiente retirada de calor latente del recinto, propiciando la disminución de 
temperatura y congelación (efecto de frio en el evaporador). La presión 
permanece constante debido a transporte de metanol desde el evaporador 
hasta el lecho.  
Una etapa de calentamiento isostérico (Cantidad adsorbida constante) en 
el generador, este calentamiento propicia el aumento de la presión en el 
generador, corresponde a un fenómeno transitorio para llegar al punto de 
desorción del adsorbato.  
Desorción – Condensación Constituye calentamiento isobárico del 
sistema. Este proceso inicia cuando la presión en el generador iguala o supera 
la presión de vapor de metanol en el condensador, permitiendo el transporte de 
metanol desde el lecho hasta condensador, este aumento de temperatura 
ocasiona además una disminución de capacidad de metanol adsorbido en el 
lecho,  propiciando la desorción del generador.  
Enfriamiento Isostérico en el generador con disminución de la presión. 
Este proceso termina hasta que se alcance una presión en el generador menor 
a la presión de vapor del metanol en el evaporador, propiciando el transporte 
de metanol desde el evaporador hasta el generador. 
Los equipos de refrigeración por adsorción de acuerdo con lo planteado 
anteriormente están constituidos por tres elementos, Generador - En donde se 
dispone un lecho adsorbente donde se da el equilibrio con su adsorbato y 
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sobre el que se aporta la energía, en forma de radiación solar. Condensador - 
constituido por un intercambiador de calor al ambiente, o fluido de intercambio, 
con el que se busca la condensación del metanol desorbido en el generador. 
Evaporador - un intercambiador de calor donde se de  evaporación de 
metanol, encerrado en el reciento frío que se desea refrigerar. 
 
1. Sistemas de refrigeración por adsorción con radiación solar. 
El funcionamiento de las maquinas solares de adsorción es 
intrínsecamente intermitente y la duración natural de su ciclo es un día[38]. La 
fase desorción-regeneración coincide con la fase diurna de insolación  y la fase 
de adsorción-evaporación-producción de frio corresponden con las ultimas 
horas de la tarde y la noche. La producción de frio se halla fuertemente ligada 
con la oferta de sol, de manera que en las regiones y épocas de mayor 
insolación se lograra las mayores producciones de frio.  
Fase Diurna - Al principio de la mañana, el generador se encuentra a 
baja temperatura y presión, y su contenido en adsorbato es elevada, la 
concentración en este punto es la carga máxima del sistema (qmax 
(Kgadsorbato/Kgadsorbente)). Conforme se aporta calor, se incrementan la 
temperatura y la presión, aunque inicialmente la concentración de adsorbato 
permanece constante. Cuando la presión del generador es igual o mayor de la 
presión de saturación del metanol a la temperatura del condensador y 
comienza el trasporte de metanol desde el generador al condensador donde 
cambia de fase gaseosa a liquida. El proceso de condensación tiene lugar a 
presión constante y dura mientras la radiación solar genera la suficiente 
energía para mantener el lecho a una temperatura mayor a la de saturación de 
metanol en el condensador. 
Fase Nocturna - Al finalizar el día, el generador comienza a enfriarse y a 
reducirse la presión en el circuito, debido a la transferencia de calor desde el 
generador al ambiente. En principio el enfriamiento es a concentración 
constante, pero cuando la presión cae hasta el valor de la presión de 
saturación a la temperatura del evaporador, comienza la evaporación en el cual 
el calor necesario para su evaporación es obtenido del recinto que busca ser 
enfriado y durante la cual el refrigerante vuelve a ser adsorbido y tiene lugar la 
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producción de frío. El proceso dura hasta que la concentración sea máxima en 
el generador. 
Adsorbentes solidos como Zeolitas, Carbón activo, silica gel etc, en 
combinación con refrigerantes adecuados pueden ser usados en refrigeración 
de sistemas de manofactura de hielo, en donde el ciclo de refrigeración puede 
ser alimentado por energía puramente térmica, y por tanto estos son 
silenciosos en operación y adecuados para su localización en lugares remotos 
sin suministro constante de electricidad. Anyanwu, E. E.  presenta un listado de 
algunas parejas adsortivas con refrigerantes como amoniaco, metanol y agua 
con sus respectivos coeficientes de operación (COP) reportados en la 
literatura[61], observándose las ventajas y desventajas de las distintas parejas. 
El desarrollo de sistemas de refrigeración con la pareja Carbon activo – 
metanol es teniendo en cuenta los COP logrados, la disponibilidad y la 
capacidad de regeneración del carbón activado, además que en la literatura 
para el CA-M se presentan datos experimentales para las etapas de adsorción 
y desorción[38]. 
 
1.1 Modelo de sistema de refrigeración por adsorción.  
Para el desarrollo de un modelo adecuado para descripción del sistema de 
refrigeración  se trabaja en dos fases, que han sido definidas anteriormente. El 
modelo que se propone es de tipo global y tienen en cuenta procesos de 
transferencia de masa y energía a través de balances globales para los 
distintos componentes del sistema.  
En  la fase diurna  se describe el comportamiento del generador (Lecho 
adsorbente) considerando el proceso de captación de energía solar, proceso 
de desorción de metanol del carbón activo, conjugado a un proceso de 
condensación de metanol e interacciones de energía con el medio ambiente; 
mientras que en la fase nocturna se describe el comportamiento del generador, 
enfriamiento, procesos de adsorción e interacción al medio ambiente conjugado 
al proceso de evaporación para la refrigeración de un recinto cerrado 
considerándose cargas térmicas y procesos de cambio de fase evaluando la 
temperaturas mínimas alcanzadas en el mismo. 
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1.1.1 Modelo fase diurna. (Generador – condensador). 
 
En el generador se modeló el fenómeno de transferencia de energía, 
suministrado por la radiación solar, capturada en el generador y que se utiliza 
para el calentamiento de carbón activo contenido en el generador propiciando 
la desorción de metanol. El proceso de desorción implica un fenómeno de 
transferencia de masa, donde el metanol pasara de estar adsorbido en los 
poros internos del material poroso (Carbón activo) a una fase gas de metanol, 
que será transportada al condensador.    
Balance de masa - La dinámica de las curvas de adsorción en el lecho 
fijo son basadas en balances de materia de la fase gaseosa y transferencia de 
masa intraparticula: las velocidades de transferencia de masa están 
representadas en su mayoría en la literatura por modelos  de fuerzas de 
manejo lineal LDF, siendo modelos de agrupamiento de parámetros para la 
adsorción de partículas[15, 36] donde se expresa la velocidad de transferencia 
de masa utilizando un coeficiente de transferencia de masa general Kp, y la  
diferencia de la cantidad adsorbida en el material qt (Kg-metanol/Kg-CA)  con 
su condición en el equilibrio qeq (Kg-metanol/Kg-CA)[27], como se presenta en 
la ecuación A.1 . La desorción del metanol presenta un condicional que se 
presenta en la Ec. 6.2 en el trabajo completo.  
)( teqp qqk
dt
dq
masaciatrasnferendeVelocidad −==
 Ec. A.1 
La presión del lecho es estimada a partir de la curva característica de 
equilibrio de la cantidad adsorbida de metanol en carbón activo, que está en 
función de la temperatura de lecho y carga en cada instante.  
 
Equilibrio de sistema – este fue representado por la ecuación de Dubinin 
y Astakhov Ec. 6.3, implementando las constantes estimadas por Tamainot and 
Critoph [58] para carbon activo metanol presentadas en la tabla 19. La presión 
de saturación del condensador fue estimada de acuerdo con la ecuación de 
Antoine cuyas constantes específicas se  presentan en la Ec A.2. Las 
constantes de la ecuación son tomadas de Thomas et al[42]. 
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( )
13.229
08.1474
8975.7
−
−=
COND
sat
T
PLn     Ec. A.2 
 
En el modelo desarrollado no se consideró acumulación de masa entre 
las líneas de conexión de los componentes principales del equipo (Generador-
Condensador), así la masa desorbida en el lecho deberá ser equivalente a la 
masa condensada, siendo necesario considerar la naturaleza de los dos 
procesos de transferencia de masa  presentes en el sistema: i) velocidad de 
desorción de metanol del carbón activo, ii) Velocidad de condensación de 
metanol a temperatura ambiente. Este último es representado en función de la 
diferencia de presión de saturación del metanol gaseoso y condiciones 
térmicas y geométricas del condensador por medio de la estimación del 
coeficiente de transferencia de energía del condensador (hcond)[62]. 
Estos dos procesos de transferencia se encuentran en serie,  siendo necesario 
considerar que sistema de transferencia es el proceso limitante del sistema, o 
proceso de menor velocidad de transferencia de masa. La ecuación A3 
presenta la condición necesaria  para que se dé la transferencia en la fase 
diurna. 
( )
olme
ambcondLCHCON
CA
LCHCON
H
TTh
dMdM
DesorciònVònCondensaciVSi
dt
dq
MdMdM
òncondensaciVdesorciònVSi
tan
)..(
)..(
∆
−
=−=
<
=−=
<
 Ec. A.3 
Balances de energía del generador Ec A4 - el primer término del balance 
representa el cambio de la energía interna del sistema constituido por el carbón 
activo – metanol adsorbido -  metal del lecho; el primer termino de lado derecho 
representa las interacciones de energía por la variación de la masa en el 
generador  constituido por la pérdida de energía debido a la desorción del 
metanol, puesto que este proceso es endotérmico y la energía  es transferida 
con la masa de metanol que sale del generador, el segundo término describe la 
pérdida de calor por diferencia de temperatura entre el generador y el 
ambiente. La energía térmica recibida en el generador se estima a partir de la 
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irradiación directa esperada en la zona de implementación I (W/m2), 
multiplicada por una eficiencia de colector nf y el área expuesta del generador. 
La eficiencia de captación del colector solar fueron presentadas en las 
ecuaciones 6.4a y 6.4b.   
 
 
( ) ( ) ( )( )
IAn
TTAh
dt
dq
MCpTMH
dt
dT
MCpMCpMCp
f
aLCHLCH
AL
perdidaCALCHCA
DES
met
LCH
CACAmetmetMM
+
−−−∆−=++ −
..
..'
 Ec. A.4 
 
En el condensador se desarrolló un modelo que describe el fenómeno de 
enfriamiento de metanol en la fase gaseosa y condensación por medio de un 
balance de energía con dispersión de calor por aletas al ambiente, el metanol 
condensado es alimentado al evaporador considerando los requerimientos 
energéticos para la condensación del metanol. 
Balances de energía condensador Ec A5- el primer termino de la 
ecuación A5 representa el cambio de energía interna del sistema que en este 
caso será la masa de metal de condensador – Metanol condensado que varía 
en el tiempo, en el primer termino en la derecha está representando la energía 
requerida para enfriamiento de metanol en fase de gas hasta la temperatura del 
sistema y energía de condensación de metanol, donde la masa de metanol a 
condensar es determinada por velocidad de transferencia de masa del sistema 
como se definió anteriormente. 
( ) ( )( )
( )aCONDCONDCONDac
CA
gas
metCONDLCH
lv
met
COND
metmetMM
TTAh
dt
dq
MCpTTH
dt
dT
MCpMCp
−−
−+∆=+
−
−
.....
.'
 Ec. 
A.5 
El segundo término del lado derecho en la Ec. A5  representa la energía 
removida en el intercambiador debido a pérdidas con el ambiente. Después de 
la condensación el metanol es enviado al evaporador donde se almacena hasta 
la fase nocturna, el balance del evaporador  se presenta en la Ec. A6, donde se 
modela el cambio de energía del sistema de una forma similar al desarrollado 
para el condensador, pero no se evidencia un cambio de fase del metanol solo 
se modela la tendencia al equilibrio térmico del sistema. 
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Ec. A.6 
1.1.2 Modelo Fase Nocturna. (Generador – Evaporador). 
 
En el generador se modeló un fenómeno de transferencia de energía, 
debido a remoción de calor por el ambiente ocasionando el enfriamiento del 
generador, este proceso de enfriamiento genera un desequilibrio en la cantidad 
adsorbida en el CA con la presión de vapor del metanol; ocasionando el 
proceso de adsorción y evaporación de metanol, siendo un proceso exotérmico 
generando energía que debe ser disipada. Se modela el fenómeno de 
transferencia de masa del metanol desde la fase gas hasta el material poroso 
(Carbón activo). Balance de masa- De igual forma que la fase diurna, la 
transferencia de masa estará condicionada a que la presión del lecho, sea 
menor a la presión de saturación del evaporador, las presiones son estimadas 
a través de la condición de equilibrio y ecuación de Antoine para el lecho y 
evaporador respectivamente, a continuación se presenta la descripción lógica 
del condicional del sistema.    
 
( )
)( teqp
EVP
Sat
LCH
qqk
dt
dq
PPSi
−=
<
 
0=
dt
dq
noSi
 
De igual forma que en la fase diurna la velocidad de transferencia de masa 
estará ligada a dos procesos transferencia;  i) Velocidad de adsorción de 
metanol, ii) Velocidad de evaporación de metanol. Se asume nuevamente que 
la velocidad de transferencia de masa del sistema, dependerá del proceso de 
transferencia limitante del sistema. La cinética de adsorción se modela 
nuevamente utilizando sistema LDF, utilizando como fuerza impulsora la 
diferencia entre la cantidad adsorbida en equilibrio qeq, y la cantidad en el 
instante qt. La velocidad de evaporación de metanol es definida por sistema 
térmico y condiciones del evaporador estimando el coeficiente de evaporación 
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de este elemento. Equilibrio- Se estima utilizando ecuación de Dubinin-
Astakhov descrita anteriormente.  
( )
met
satevapLCHEVP
CA
LCHEVP
H
TTh
dMdM
AdsorciònVnEvaporaciòVSi
dt
dq
MdMdM
nEvaporaciòVAdsorciónVSi
∆
−
=−=
<
==−
<
)..(
)..(
 Ec. A.7 
Balance de energía generador Ec. A8 – El sistema está constituido por, 
la masa de carbón  activo (adsorbente), el metanol adsorbido en el instante por 
el carbón y la masa de metal del generador. El primer termino del lado derecho 
de la Ec. A8, representa las interacciones de energía debida a la variación de la 
masa en el generador  constituido por  el calor de adsorción de metanol  
(proceso exotérmico)  y el cambio de energía debido a la variación de la masa 
de metanol del sistema,  seguido de las pérdidas con el ambiente del 
generador. 
( ) ( )
( )aLCHLCHALperdida
CACONDgmet
ADS
met
LCH
CACAmetmetMM
TTAh
dt
dq
MTCpH
dt
dT
MCpMCpMCp
−−
+∆=++
−
−
.....
'
 Ec. A.8 
 
En el evaporador se modela  el proceso de enfriamiento considerando 
como sistema, el metanol líquido, la masa de metal, y la masa de agua dentro 
del contenedor, para el desarrollo del modelo de evaporación de metanol, se 
realiza las mismas consideraciones para la transferencia de masa de metanol 
realizadas para el lecho, descrita anteriormente. 
Balances de energía Evaporador Ec A9 - la ecuación considera el 
cambio de energía interna del evaporador descrito anteriormente, el primer 
termino del lado derecho representa la energía entregada para la evaporación 
de metanol y retirada del evaporador por el  metanol que se transporta hacia el 
lecho, seguido de un termino de transferencia de calor desde el ambiente al 
evaporador, por ultimo un termino de calor entregado por el agua al sistema 
donde se considera las condiciones térmicas y el cambio de fase del agua para 
la estimación del coeficiente de transferencia.  
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El cambio de fase el agua está restringida por la temperatura del 
sistema, si la temperatura del sistema es mayor de 273.15 K  no habrá 
congelamiento de agua,  para temperaturas menores alcanzadas por el agua 
se deben de hacer consideración para definir modelo de transferencia de 
energía y cambio de fase del agua con el evaporador, la dinámica lógica es 
descrita de este sistema es presentada en las ecuaciones A10 y A11. 
( )
0
15.273
=
>
dt
dM
TSi
agua
agua
Ec. A10 
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El modelo se desarrolló para conocer las interacciones de energía presentes 
en el evaporador permitiendo hacer el seguimiento de manera independiente 
de la temperatura, del evaporador (Metanol – metal – refrigerante) y del agua a 
refrigerar, simulando condiciones que se aproximan al sistema real. 
2 Condiciones geográficas y técnicas. 
la característica de radiación son tomadas del mapa de radiación solar para 
Colombia – UPME –IDEAM 2005[60], donde es posible encontrar datos de 
temperatura promedio, radiación máxima y mínima promedio estipulada por 
meses  en el territorio Colombiano, en este casos es de interés las condiciones 
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ambientales del golfo de Morrosquillo presentados en la Tabla 1, en los 
departamentos de Sucre y Córdoba, ubicación geográfica de Isla Fuerte lugar 
de implementación de la tecnología a desarrollar. 
 
Tabla A-1  Condiciones ambientales Golfo de Morrosquillo. 
MESES TEMPERATURA 
MEDIA (°C) 
Radiación 
solar Mínima 
Radiación 
solar 
Máxima 
Brillo 
solar 
(horas) 
ENERO 27,5 417 458 7h -8h 
FEBRERO 27,5 458 500 7h -8h 
MARZO 30 458 500 6h - 7h 
ABRIL 30 458 500 5h - 6h 
MAYO 27,5 417 458 5h - 6h 
JUNIO 30 417 458 5h - 6h 
JULIO 30 458 500 6h - 7h 
AGOSTO 30 417 458 5h - 6h 
SEPTIEMBRE 30 417 458 4h - 5 h 
OCTUBRE 30 375 417 4h - 5 h 
NOVIEMBRE 30 375 417 5h - 6h 
DICIEMBRE 30 375 417 6h - 7h 
 
A partir de los promedios obtenidos para la radiación se estimó una 
función polinómica de segundo orden como se indica con la Ec. A12, 
representando el comportamiento típico de la radiación durante las doce horas 
de fase diurna, en donde el valor promedio de la función ajustada, corresponde 
a los valores promedios reportados para la ubicación geográfica de 
implementación del sistema de refrigeración en condiciones de radiación Altas, 
medias y moderadas. Los coeficientes de la función cuadrática son reportados 
en la tabla 6 y el comportamiento de radiaciones simuladas es mostrado en la 
Figura 1. Donde t se da en horas. 
CtBtAmWRadiacion +⋅+⋅= 22 )/(  Ec. A12 
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Figura A-1. Radiación solar esperada 
Tabla A-2 Constantes de ecuación cuadrática para estimación de radiación en el tiempo. 
Condición 
promedio 
radiación (W/m2) 
500 
 
458 416 375 
A -20,8333 -19,083 -17,333 -15,625 
B 250 229 208 187,5 
C 5,00E-13 1,00E-12 2,00E-12 5,00E-12 
 
Tabla 3 se presentan las condiciones técnicas de operación del sistema, 
para las cuales se corrió el modelo, definiéndose las áreas de contacto del 
lecho, evaporador y condensador junto con los coeficientes térmicos de 
transferencia de energía.  
 
Tabla A-3 Condiciones técnicas de operación ciclo diurno y nocturno 
Fase Nocturno Diurno 
Área transferencia receptores (m2) 6,1 6,1 
Área de evaporador  (m2) 17,8 18 
Área de aletas  (m2) 33 33 
Coeficiente transferencia generador - ambiente (W/m2-K) 20 3 
Coeficiente Perdida refrigerador-ambiente (W/m2-K) 0,02 0,02 
Coeficiente de transferencia por evaporador hEVP (W/m2-
K) 
337 N/A 
Coeficiente de transferencia por condensación  hCOND N/A 246 
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(W/m2-K) 
Coeficiente de transferencia entre evaporador-Agua en 
congelación ((W/m2-K)) 
29 N/A 
Temperatura ambiente (K) 298 303 
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